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摘要:暰目的暱研究不同初始微结构对晶粒长大过程及生长动力学的影响。暰方法暱采用相场法(PhaseField)模拟

二维多晶材料中正常晶粒长大及初态分别为柱状和梯度微结构的晶粒长大过程。暰结果暱正常晶粒长大的相对

晶粒尺寸分布具有时间不变性的特点;柱状微结构的长宽比和梯度微结构的梯度指数均直接影响晶粒长大动力

学,这两种初始微结构在演化过程中均向均匀等轴微结构转变。暰结论暱晶粒长大是大晶粒不断吞噬相邻小晶粒

的过程;晶界曲率对晶粒长大过程有显著影响,曲率越大,晶粒长大越快。
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Abstract:暰Objective暱Theeffectsofdifferentinitialmicrostructuresongraingrowthprocessand
growthdynamicswerestudied.暰Methods暱Thegrowthprocessesofnormalgrain,columnarand
gradedmicrostructuresintwo飊dimensionalpolycrystallinematerialswerestudiedbyphasefield
method.暰Results暱Therelativenormalizedgrainsizedistributionofnormalgraingrowthhas
time飊invariantnature,andtheaspectratioofcolumnarmicrostructureandgradientindexof
gradedmicrostructuredirectlyaffectgraingrowthdynamics,whilethesetwokindsofinitial
microstructuresevolvetowardsuniformandequiaxed microstructuresduringgraingrowth.
暰Conclusion暱Graingrowthisaprocessinwhichlargegrainsgrowattheexpenseoftheirsmal灢
lerneighbours.Grainboundarycurvaturehasasignificantinfluenceonthegraingrowth
process,i.e.,thelargertheboundarycurvatureis,thefasterthegraingrows.

Key words: microstructure,grain growth,

curvature,grainsize,phasefieldmethod

0暋引言

暋暋暰研究意义暱多晶材料的晶粒尺寸直接影响材料

的强度、塑性、韧性以及耐腐蚀性等性能,因此研究多

晶材料晶粒尺寸的演化规律具有重要意义[1飊2]。暰前
人研究进展暱近年来,随着材料科学与计算机技术的

快速发展,利用计算机模拟研究材料微结构演化过程
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已成为大趋势。当前,利用计算机模拟晶粒长大的主

要模拟方法有蒙特卡洛法(MonteCarlo)[3飊5],元胞自

动机法(CellularAutomaton)[6飊7]以及相场法(Phase
Field)[8飊12]。在这些模拟方法中,相场法因具有深刻

的物理思想,不需要追踪复杂界面的运动等优势而成

为强有力的模拟方法。1994年,Chen和 Yang[8]构

建了单相晶粒长大的相场模型,研究二维晶粒长大过

程及晶粒尺寸分布特征。1996年,Chen和 Fan[9]构

建了两相晶粒长大的相场模型,研究 Al2O3飊ZrO2 两

相晶粒长大过程及微结构特征。2001年,Kazaryan
等[10]利用相场法研究晶界迁移率各向异性对单相晶

粒长大的形貌、动力学和拓扑结构的影响。2002年,

Krill和Chen[11]利用相场法研究三维晶粒长大过程

及其动力学和拓扑特性。2011 年,魏承炀和李赛

毅[12]采用相场法研究单相多晶材料退火过程中,由
温度梯度引起的非均匀二维晶粒长大和定向晶粒长

大行为。暰本研究切入点暱目前,利用相场法研究初始

微结构对晶粒长大过程的影响还鲜有报到。暰拟解决

的关键问题暱采用相场法模拟单相多晶材料中正常晶

粒及初态分别为柱状和梯度微结构的晶粒长大过程,
从晶粒形貌和晶粒尺寸等方面进行分析讨论,揭示晶

粒长大的规律。

1暋模型与方法

1.1暋相场模型

暋暋在相场模型中,多晶材料的微结构可用一系列非

保守的取向场变量毲i(r,t),(i=1,2,…,p)来表征,
其中p为晶粒取向个数。这些场变量是空间r和时

间t的连续函数,其值为0~1或-1~0。例如,在第

q个取向的晶粒中,毲i=q=1(或-1),毲i曎q=0;在晶界

处,毲i 在0和1(或0和-1)之间连续变化。材料微

观结构演化的驱动力来自系统总自由能的降低。系

统总自由能F 可表示为[8]

暋暋F=曇V
f0(毲1,毲2,…,毲p)+暺

p

i=1

ki

2
(Ñ毲i){ }2 d3r,

(1)
式中,ki 为能量梯度系数;f0 为自由能密度函数,其
表达式为[8]
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式中,毩、毬和毭 为正实数,要求毭>毬。

暋暋由于取向场变量是非保守场变量,它们随时间的

演化由 Ginzburg飊Landau方程组描述[8]

暋暋灥毲i(r,t)
灥t =-Li

毮F
毮毲i(r,t)=-Li(-毩毲i+毬毲3

i +

毭毲i暺
p

j曎i
毲2

j -ki Ñ2毲i),i=1,2,…,p, (3)

式中,Li 为晶界迁移率。

暋暋为求解动力学方程(3),需要在时间和空间上对

其进行离散化处理。在时间上,采用显式Euler迭代

公式[8]

暋暋毲i(t+殼t)=毲i(t)+d毲i(t)
dt 殼t, (4)

式中,殼t为时间步长。

暋暋在空间上,对式(3)中的 Laplace算子采用九点

差分格式离散[8]

暋暋 Ñ2毲i = 1
(殼x)2[

1
2暺

j

(毲j -毲i)+ 1
4暺

n

(毲n -

毲i)], (5)
式中,殼x 为空间步长,j和n分别代表i的最近邻与

次近邻格点。

1.2暋参数设置

暋暋本研究不针对具体材料,所采用的参数均已无量

纲化。计算时,将连续空间离散为四方格子,计算区

域为512暳512gp(gp表示格子点数)。对于正常晶

粒长 大,其 取 向 场 变 量 毲i 的 初 始 值 设 置 为 在

[-0灡001,0.001]之间的随机数。其他参数设置为

p=36,毩=毬=1.0,毭=2.0,Li =1.0,ki =2.0,殼x=
2灡0,殼t=0.25。对所有格点遍历处理一次后计为一

个模拟时间步(ts),并最终模拟出整个晶粒的长大

过程。

2暋结果与分析

2.1暋正常晶粒长大

暋暋图1为晶粒长大过程中不同时刻的晶粒组织,其
中不同颜色区域表征不同取向晶粒。可见,随着演化

的进行,大晶粒逐渐长大,小晶粒逐渐缩小直至消失,
使得晶粒数量减小,平均晶粒尺寸增大。由图1还可

见,在演化初期,晶界较弯曲,曲率较大,边数大于6
的晶粒晶界呈现内凹形状,而边数少于6的晶粒具有

凸出的特征。随着演化的进行,晶界在向其曲率中心

迁移的过程中逐渐趋于平直,三叉晶界夹角趋于

120曘,与文献[13]的实验观察结果及晶粒长大理

论[14]吻合。

暋暋图2a和b分别为不同演化时间的晶粒尺寸分布

和相对晶粒尺寸分布曲线。可见,随着演化时间的增

加,晶粒尺寸分布沿大尺寸方向转移(图2a),而相对

晶粒尺寸分布基本保持不变,具有自相似性(图2b),
与文献[15]的实验结果一致。
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(a)1暳103ts;(b)6暳103ts;(c)2暳104ts
图1暋正常晶粒长大过程中的晶粒形貌

Fig.1暋Grainmorphologyduringnormalgraingrowth

暋暋图2暋晶粒长大过程中晶粒尺寸分布(a)和相对晶粒尺寸

分布(b)

暋暋Fig.2暋Grainsizedistribution(a)andrelativegrainsize
distribution(b)duringgraingrowth

暋暋为研究多晶长大过程中单个晶粒的尺寸随时间

的变化情况,在晶粒演化到500ts时随机选取9个大

小各异的晶粒,并监测其面积(晶粒的格点数量)。图

3为这9个晶粒的面积随时间的变化曲线。可见,随
着演化的进行,在演化初期尺寸较小的晶粒,其面积

一直减小,并在较短时间内消失;而在演化初期尺寸

较大的晶粒,一部分持续长大,另一部分在长大到某

一时刻面积开始减小,直至完全消失。这说明小晶粒

在演化初期就被周围的大晶粒吞噬,而初始晶粒中尺

寸较大的晶粒在长大过程中其相邻晶粒不断发生变

化,当其被更大尺寸的晶粒包围时,其面积就会减小,
直至晶粒消失。只有在长大过程中一直处于优势地

位的大晶粒,才能持续长大。

暋暋单相多晶系统晶粒演化的驱动力来源于系统界

面能的减少,而界面能与晶界长度密切相关[6]。晶粒

长大过程中,晶界总长度随演化时间的变化曲线如图

4所示。可见,在演化过程中晶界长度不断减小,减
小幅度由快变慢。说明在晶粒长大过程中系统界面

能不断降低,遵循能量降低原则。

暋暋图3暋随机选取的9个不同尺寸晶粒的面积与演化时间

的关系

暋暋Fig.3暋Temporalevolutionoftheareasof9randomly
selectedgrainswithdifferentsizes

暋暋图4暋晶粒长大过程中晶界总长度与演化时间的关系

暋暋Fig.4暋Totallengthofgrainboundarywithtimeduring
graingrowth

2.2暋柱状微结构的晶粒长大

暋暋为研究初始状态为柱状晶粒的生长动力学,设置

了长宽比不同且平均晶粒尺寸相同(初始平均晶粒尺

寸R0 为13gp)的3种初始柱状微结构,如图5所示。
然后对系统进行均匀退火,即进行正常晶粒演化,所
得结果见图6。

暋暋图6显示了晶粒长大过程中柱状微结构向等轴

微结构转变过程。为定量证实该转变现象,统计了3
种不同初始长宽比的柱状微结构的平均晶粒尺寸和

长宽比与演化时间的关系,如图7所示。由图7a可

见,晶粒尺寸随初始长宽比的增大而增大。这是因为

图5中晶粒为扁平状或竹节状,其晶界上下方向较平
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直,而左右方向具有较大曲率,且晶粒长宽比越大,晶
粒左右方向的晶界曲率也越大,在演化过程中晶界曲

率驱使晶界更快地迁移,晶粒生长就越快。从图7b
可以看出,在晶粒演化过程中,晶粒长宽比不断减小,
且减小幅度随初始长宽比的增加而增大。该结果与

冷轧钢在退火过程中晶粒长宽比随退火时间变化的

规律[16]一致。

暋暋(a)Aspectratio=2.2;(b)Aspectratio=4.4;(c)Aspect

ratio=7.6
图5暋3种不同长宽比的初始柱状微结构

暋暋Fig.5暋Initialcolumnarmicrostructureswiththreedif灢
ferentgrainaspectratios

暋暋(a1)~(c1)1暳103ts;(a2)~(c2)1暳104ts;(a1),(a2)In灢
itialaspectratio=2.2;(b1),(b2)Initialaspectratio=4.4;

(c1),(c2)Initialaspectratio=7.6
图6暋3种不同初始长宽比的柱状微结构的演化过程

暋暋Fig.6暋Evolutionprocessofcolumnarmicrostructures

withthreedifferentinitialaspectratios

2.3暋梯度微结构的晶粒长大

暋暋利用局部退火条件下线性温度梯度方法[4],获得

梯度指数不同且平均晶粒尺寸相同(平均晶粒半径

R0=13gp)的3种梯度微结构,如图8所示。其中,
梯度指数是系统底部与顶部区域平均晶粒尺寸的比

值。由图8可见,系统顶部的晶粒细小均匀,而系统

底部的晶粒较粗大,且梯度指数越大,系统底部晶粒

的平直晶界就越多,夹角趋于稳定值120曘的三叉晶

界也越多。

暋暋为研究梯度微结构的晶粒长大行为,对具有不同

梯度指数的微结构进行均匀退火处理,即进行正常晶

粒演化,所得结果如图9所示。可见,晶粒发生了不

同程度的长大,其中越靠近系统顶部的晶粒,长大现

象就越明显。这是因为系统顶部的晶粒细小,晶界曲

率大,晶界多,使得晶粒长大的驱动力大,晶粒长大速

度快;而系统底部的晶粒粗大,大部分晶界已趋于直

线,晶粒长大的驱动力较小,因此晶粒长大速度缓慢。

暋暋图7暋柱状微结构的平均晶粒尺寸(a)和长宽比(b)与演

化时间的关系

暋暋Fig.7暋Changesofaveragegrainsize(a)andaspectratio
(b)ofcolumnarmicrostructurewithtime

暋暋(a)Gradationindex=3.2;(b)Gradationindex=5.3;
(c)Gradationindex=8.4

图8暋3种不同梯度指数的初始微结构

暋暋Fig.8暋Initialmicrostructureswiththreedifferentgrada灢
tionindexes

暋暋图10为3种梯度微结构的平均晶粒尺寸和梯度

指数随模拟时间的变化曲线。由图10a可见,平均晶

粒尺寸随演化时间的增加而增大,且初始梯度指数越

大,晶粒尺寸增长越快。从图10b可以看出,随着演

化时间的增加,3种梯度微结构的梯度指数均逐渐减

小,且减小幅度随初始梯度指数的增大而增大。这归

因于晶粒长大过程遵循抛物线长大规律,晶粒生长率
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随晶粒尺寸的增加而减小,导致系统底部的小晶粒比

顶部的大尺寸晶粒长得更快,使得梯度指数减小。

暋暋(a1)~(c1)2暳103ts;(a2)~(c2)1暳104ts;(a1),(a2)

Initialgradationindex=3.2;(b1 ),(b2 )Initialgradation
index=5灡3;(c1),(c2)Initialgradationindex=8.4

图9暋3种初始梯度指数的梯度微结构的演化过程

暋暋Fig.9暋Evolutionprocessofgradedmicrostructureswith
threedifferentinitialgradationindexes

暋暋图10暋梯度微结构的平均晶粒尺寸(a)和梯度指数(b)随
演化时间的变化

暋暋Fig.10暋Changesofaveragegrainsize(a)andgradation
index(b)ofgradedmicrostructurewithtime

3暋结论

暋暋本研究采用相场法研究二维多晶材料中正常晶

粒长大及初态分别为柱状和梯度微结构的晶粒长大

过程。研究结果表明,晶粒长大是大晶粒吞噬相邻小

晶粒的过程,在此过程中晶界长度不断减小,遵循能

量降低原则;正常晶粒长大过程中相对晶粒尺寸分布

具有时间不变性特点;柱状微结构的长宽比和梯度微

结构的梯度指数均直接影响晶粒长大动力学,这两种

初始微结构在演化过程中均向均匀等轴微结构转变;
晶界曲率显著影响晶粒长大过程,曲率越大,晶粒长

大就越快。
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